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Motivação

Proteínas são parte fundamental dos
organismos vivos. Elas compõe nossos
tecidos, bem como enzimas e anticorpos.

Descobrir suas estruturas tridimensionais
ajuda a descobrir mais sobre elas.

Sequenciamento é barato, mas cristalografia
é cara.

L. Farris (IC-UNICAMP) Machine Learning/Bioinformatics 24/09/2015 3 / 16



Exame de Qualificação de Mestrado References

Conceitos Biológicos

Resíduos (Aminoácidos)

Estruturas primária, secundária, terciária
e quaternária

Contatos

Short, Medium e Long-Range

Mapas de Contatos Resíduo-Resíduo
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Estruturas
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Mapa de Contato
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Revisão Bibliográfica

Redes Neurais (1990 até 2001)[FC99][Far+01]

Support Vector Machines (2007) [CB07]

Random Forests (2011) [YF11]

Boosting (2012)[EC12]

Deep Learning (desde 2012)[DNB12]
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Features

Globais: contagem de aminoácidos.

Contatos: tipo, propensão, acessibilidade
de solvente e pontos isoelétricos.

Janelas dos contatos: estruturas
secundárias, acessibilidade e médias de
pontos isoelétricos.

Entre os contatos: tamanho do intervalo,
distribuição de estruturas secundárias,
tripeptídeos e informações do resíduo
central.
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Trabalho Desenvolvido

Conjunto não redundante de proteínas.

Algoritmo para extração de features.

Implementação em Python de Random Forests.

Acurácia long-range comparável a resultados
de artigo.
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Resultados Parciais I

Treinamento com 1490 proteínas, validação
com 329

Floresta com 1500 árvores, profundidade
máxima 21

Balanceamento artificial com o dobro de
negative samples

Treinamos um modelo por distância
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Resultados Parciais II
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Próximos Passos

Explorar conjuntos de dados maiores.

Features da literatura podem ser
melhoradas.

Encontrar modelos adequados para os dados.
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Obrigado
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